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1. INTRODUCCIÓN 
La predicción de la estructura tridimensional de una proteína cuando sólo se 
conoce su secuencia de aminoácidos ha sido un problema de gran interés 
desde tiempo atrás. Los enfoques han variado desde el método ab-initio que se 
basa exclusivamente en principios físicos y químicos, al método de homología 
que se basa principalmente en la información disponible en las bases de datos 
de secuencias y estructuras. Los métodos antes mencionados se han 
convertido en modelos más precisos y su rango de aplicación se ha estado 
incrementando. Por el lado del ab-initio se debe a los grandes recursos 
computacionales los cuales permiten la implementación de procesos 
estocásticos más robustos y al avance en la comprensión de la base química 
de la proteína para un correcto plegado [1]. Por otro lado el modelo por 
homología tiene un avance significativo debido a la gran cantidad de 
secuencias y estructuras que se han obtenido y almacenado en bases de datos 
en los últimos años [2]. 
 
Para obtener resultados en la predicción de una proteína mediante el 
modelado por homología se requiere de múltiples procesos a realizar, tales 
como la determinación de la proteína más parecida en una base de datos, la 
alineación de la proteína de estudio con su proteína más cercana y la creación 
de un modelo tridimensional adecuado para la secuencia de aminoácidos [3]. 
En los procesos de predicción de estructuras de proteínas mediante el método 
ab initio se puede contar con un algoritmo diferente de acuerdo a cada servidor 
de pruebas encontrado en la web, esto termina en resultados muy diferentes 
para cada predicción realizada.  
 
Los procesos de determinación de estructuras de proteínas en Colombia se 
ven limitados debido a la escases de recursos (económicos, académicos y de 
infraestructura) y a la falta de elementos que permitan obtenerlas 
experimentalmente. Ante las dificultades presentadas para obtener la 
estructura de proteínas mediante métodos experimentales, surgen los métodos 
de predicción de estructuras de proteínas mediante software. Los métodos de 
predicción de estructuras de proteínas mediante software presentan según los 
resultados del Critical Assessment of Techniques for Protein Structure 
Prediction (CASP) [4], altos índices de acierto de acuerdo a los criterios de 
evaluación de estos. En Colombia existe una gran cantidad de materia 
biológica que requiere ser estudiada a nivel de la estructura de sus proteínas.  
 
Existen diferentes frutas como el lulo que se producen en la región andina que 
necesitan ser mejoradas genéticamente, a su vez mediante el conocimiento de 
estructuras de proteínas se pueden generar enzimas con las cuales se pueden 
producir medicamentos, entre otras aplicaciones. Como ejemplo del problema, 
el lulo como otras frutas presenta un fenómeno denominado pardeamiento, 
este fenómeno consiste en la oxidación de parte de la fruta disminuyendo su 
calidad. El pardeamiento podría ser eliminado gracias al estudio y modificación 
de la proteína que genera este fenómeno. 
 
 En la actualidad existen programas y herramientas que facilitan la predicción 
de estructuras de proteínas así como la obtención de otro tipo de datos 
asociados a estas, sin embargo, los procesos necesarios para lograr 
resultados son complejos y requieren de la utilización de múltiples 
herramientas para un único fin (obtener la estructura 2D o 3D de la proteína). 
En Colombia los procesos de predicción de proteínas mediante software no 
son muy utilizados por la comunidad académica. 
 
La creación de algoritmos de computación que reúnan información presente en 
la web y utilicen diferentes procesos para obtener la predicción de estructuras 
de proteínas, permite la recopilación de gran cantidad de datos. Reunir 
información y funcionalidades que solucionen requerimientos a partir de la 
información presente en la web requiere de la automatización de procesos 
mediante algoritmos. La automatización de procesos consiste en un programa 
que ejecuta ciertos pasos para realizar un proceso específico y que se acopla a 
la necesidad determinada para realizar sistemáticamente su función. Mediante 
la automatización de procesos se podría obtener información de diferentes 
servidores de predicción de estructuras de proteínas para su recopilación, 
organización y comparación, de acuerdo a una secuencia de aminoácidos 
perteneciente a una proteína de estudio.  
 
En Colombia no se ha desarrollado una herramienta que reúna información de 
diferentes aplicativos web de predicción de estructuras de proteínas. La 
reunión de diferentes métodos en un solo espacio permitiría facilitar los 
procesos de obtención y reunir gran cantidad de información necesaria para la 
investigación de las mismas, además de la reducción de costos en el proceso 
de predicción.  
 
Un aplicativo de predicción de estructuras de proteínas es de suma importancia 
para el área de la bioinformática en particular para el centro de biología 
molecular y biotecnología (CENBIOTEP) perteneciente a  la universidad 
tecnológica de Pereira debido su aplicabilidad en la predicción terciaria de la 
proteína, la cual puede ser utilizada para obtener la información suficiente para 
llevar acabo el mejoramiento genético en una proteína. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
2. OBJETIVOS 
En este capítulo se describe los alcances del proyecto. 
 
a) OBJETIVO GENERAL 
Desarrollar una aplicación web que permita la predicción de estructuras de 
proteínas secundarias y terciarias a partir de su secuencia de aminoácidos, 
que reúna múltiples algoritmos de predicción de estructuras de proteínas y que 
permita la visualización de datos para el análisis de las mismas. 
 
b) OBJETIVOS ESPECIFICOS 
i. Desarrollar algoritmos de programación que permitan navegar por 
diferentes servidores web de predicción de estructuras de proteínas y 
obtener los resultados de cada servidor en la predicción de estructuras 
de proteínas a partir de una cadena de aminoácidos. 
 
ii. Desarrollar una interfaz web que permita, a través de una tubería de 
software, la predicción de la estructura 2D y 3D de una proteína a partir 
de su secuencia de aminoácidos mediante el método Ab Initio y 
mediante el método Homología. 
 
iii. Validar los resultados de la aplicación web a partir de proteínas cuyas 
estructuras se encuentran ya determinadas en la base de datos del 
NCBI (National Center for Biotechnology Information) y PDB (Protein 
Data Bank). 
 
 
 
 
 
 
 3. METODOS PARA LA OBTENCIÓN DE ESTRUCTURAS DE PROTEÍNAS 
 
En este capítulo se explicarán brevemente algunos conceptos acerca de 
modelos de estructuras de proteínas, posteriormente también se explicarán los  
métodos utilizados en la obtención de estructuras de proteínas, estos métodos 
permiten obtener un modelado de la estructura de la proteína a partir de su 
secuencia de aminoácidos. Los modelos entregados por estos métodos 
permiten ser utilizados para el mejoramiento genético de una gran cantidad de 
materia biológica, a su vez se pueden generar nuevas enzimas con las cuales 
se produce medicamentos entre otras aplicaciones. 
 
3.1. Enlaces peptídicos. 
Este tipo de enlace está conformado por un enlace entre un grupo amino de 
un aminoácido y el grupo  carboxilo  de otro aminoácido. [5] 
 
3.2. Estructura primaria de proteínas. 
Es la forma más básica de las proteínas. Este tipo de estructura está 
determinada por la secuencia de aminoácidos o por el número de aminoácidos 
presentes y por el orden en que están enlazados por medio de enlaces 
peptídicos. [6] 
 
3.3. Estructura secundaria de proteínas. 
La estructura secundaria de una proteína es el plegamiento que la cadena 
polipeptídica adopta debido a la formación de puentes de hidrógeno entre los 
átomos que conforman el enlace peptídico. Los puentes de hidrógeno se 
establecen cuando se comparte un protón entre dos moléculas, esto a su vez 
formando un enlace débil. 
 
La predicción de la estructura secundaria son un conjunto de procesos 
bioinformáticos, su principal objetivo es la predicción de la estructura 
secundaria de proteínas y ácidos nucleicos, esto a partir de su secuencia de 
aminoácidos. La mayoría de los métodos utilizados para la construcción del 
modelo, se basan principalmente en el uso de redes neuronales y la 
comparación con modelos ya determinados que se encuentran en una base de 
datos. [7] 
 
3.4. Estructura terciaria de proteínas. 
La estructura terciaria de una proteína describe el plegamiento de los 
elementos de la estructura secundaria y especifica las posiciones de cada 
átomo en la proteína, incluidos los de sus cadenas laterales. [8] 
 
3.5. Modelado por homología. 
 
La predicción por homología o comparación consiste como su nombre lo indica 
en la comparación de las estructuras de proteínas obtenidas por algoritmos 
computacionales con estructuras de proteínas similares y ya conocidas. Estas 
cuentan con un modelo determinado en una base de datos de proteínas 
determinada, de esta manera al analizar un modelo por predicción 
computacional se compara con la obtenida mediante métodos de laboratorio, lo 
cual brinda el porcentaje de acierto de la predicción [9]. 
 
En la figura 1 se observa el diagrama de procesos general para la predicción 
de la estructura tridimensional de una proteína a partir de su secuencia de 
aminoácidos usando el modelo por homología. 
 Figura 1. Pasos para la obtención del modelado por homología. 
En la figura 1 se visualizan los diferentes pasos que se deben tener en cuenta 
para obtener el modelo estructural tridimensional de la secuencia de 
aminoácidos objetivo mediante el modelado por homología. Para la obtención 
de la secuencia más cercana se pueden llegar a utilizar diferentes servidores 
como son Psiblat y PDB. Lo que estos servidores realizan es buscar en sus 
respectivas bases de datos, secuencias de aminoácidos que contengan una 
mayor similitud entre sus componentes con respecto a la secuencia de 
aminoácidos objetivo. Posteriormente habiendo  obtenido la secuencia más 
cercana se procede a realizar un alineamiento con servidores como Clustal-
Omega, el alineamiento consiste en tomar las proteínas (secuencia objetivo y 
secuencia más cercana), y observar que caracteres son idénticos. En la etapa 
de metodología se explicaran estos métodos un poco más a fondo para su 
mayor entendimiento. 
 
3.6. Modelado ab-Initio 
 
La predicción de proteínas por el método AB-Initio tiene como objetivo principal 
la construcción de modelos de estructuras de proteínas a partir de su 
secuencia de aminoácidos desde un punto cero, basándose principalmente en 
principios físicos, a diferencia del modelado por homología el cual obtiene la 
estructura de proteínas a partir de una ya conocida. Los procedimientos 
posibles que se pueden realizar mediante el modelado ab-initio se basan en 
procesos estocásticos, redes neuronales, mapas de contacto y máquinas de 
soporte vectorial, estos procedimientos consisten en diferentes tipos de 
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algoritmos que por su estructura y resultados arrojan porcentajes de acierto 
distintos [10].  
 
En la figura 2 se puede observar el diagrama de procesos general para la 
predicción de estructuras de proteínas mediante algoritmos de programación 
usando el modelado Ab initio o Novo. Los métodos de predicción por ab-initio 
pueden presentar una gran cantidad de algoritmos diferentes de acuerdo al 
autor que desarrolle el programa de predicción lo cual a su vez hace que se 
vea afectado de forma notable el porcentaje de acierto de las aplicaciones que 
funcionan bajo este método. 
 
Figura 2. Pasos para la obtención del modelado AB-Initio. 
 
3.7. Aplicación WEB. 
Una aplicación web está constituida por varias páginas web que interactúan 
entre sí, utilizando los recursos en un servidor. Se utilizan en algunos casos 
para consultar, modificar o insertar, por medio del servidor, la información de 
las bases de datos. 
 
Para el desarrollo de aplicaciones web comúnmente se utiliza el lenguaje PHP. 
Este lenguaje de programación tiene su aparición en el año 1994, desde 
entonces ha experimentado un gran crecimiento y acogida en el mundo, debido 
a las características que lo definen como son la potencia, versatilidad, robustez 
y modularidad [11]. Los programas escritos en PHP (Hypertext Pre-processor), 
son embebidos directamente en el código HTML (Hiper text Markup 
Language), ejecutado e interpretado por un servidor web antes de transferir al 
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usuario un resultado en lenguaje HTML puro. Además este lenguaje es de fácil 
aprendizaje por su flexibilidad y gran similitud en sintaxis a diferentes 
lenguajes. 
 
Una de las características más destacadas del lenguaje PHP, es la fácil 
conectividad con sistemas gestores de bases de datos, como MySQL, lo cual 
ha generado la gran utilización para la creación de páginas dinámicas, no solo 
personales sino también portales empresariales [11].  
 
3.8. Tubería de software o arquitectura pipeline. 
En informática la tubería de software consiste en una cadena de pasos o 
procesos conectados de forma que la salida de cada proceso es la entrada del 
siguiente proceso. [12] 
 
3.9. PhantomJS. 
Es un framework de programación que permite parsear 1 código JavaScript 
como código cmd (Consola de Comandos) de Windows. Por lo cual permite 
manejar procesos del computador además está diseñado para hacer 
webdriving (manejo de web automático) y manejar páginas web de manera 
automatizada. [13] 
 
 
 
 
 
 
                                                          
1 Parsear: Transformación de un tipo de variable o código completo en un tipo de variable 
diferente. 
 
4. METODOLOGÍA 
En este capítulo se describe el diseño metodológico llevado a cabo durante el 
desarrollo del proyecto. El programa utilizado para el desarrollo de los algoritmos 
para la predicción de estructuras de proteínas fue Sublime Text 2, el cual tiene una 
licencia de uso libre. Para el desarrollo de los algoritmos se utilizaron lenguajes de 
programación tales como: Html5, Css3, JavaScript, PHP y los frameworks 
JQUERY y PhantomJS.  
 
En la aplicación web diseñada, todos los algoritmos desarrollados están 
generados en una arquitectura Pipeline o tubería de software. De tal manera que 
las diferentes metodologías utilizadas y las cuales se describirán posteriormente 
consisten en enviar la información desde la interfaz web a un servidor PHP. Este 
servidor evalúa si la proteína a predecir existe en una base de datos MYSQL y 
este retorna la información almacenada si la proteína existe o devolverá una 
bandera de no existencia si la proteína no es encontrada en esta base de datos. Si 
la proteína no existe en la base de datos, por medio de la interfaz se realiza un 
llamado al servidor PHP para la respectiva predicción. También el servidor PHP 
funciona como un intermediario entre la interfaz WEB y los algoritmos de 
procesamiento de PHANTOMJS debido a que estos últimos algoritmos deben 
ejecutarse sobre el sistema operativo. Este servidor se encarga de la ejecución de 
los algoritmos de procesamiento desarrollados en el Framework PhantomJS, la 
obtención de resultados de estos algoritmos y retorna estos resultados a la interfaz 
web. Todos los resultados obtenidos por medio de la interfaz y los cuales no se 
encuentren en la base de datos serán almacenados en esta para su posterior 
verificación y reutilización. Lo anterior mencionado se puede observar en la figura 
3. 
Interfaz Web.
Servidor PHP
Base de datos 
MYSQL
Ejecución 
PHANTOM
Pedido
Ejecución Ejecución 
Respuesta
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Figura 3.  Diagrama de flujo funcionamiento general de la aplicación. 
 
La herramienta web cuenta con tres tipos de modelado como son: 
 Predicción Ab-Initio 3D. 
 Predicción Ab- Initio 2D. 
 Predicción homología 3D. 
 
Como primer paso para el desarrollo del proyecto, se desarrolló una interfaz web, 
por medio de la cual el usuario pudiera ingresar una secuencia de aminoácidos en 
formato FASTA a predecir. Además se desarrolló una base de datos en MYSQL 
donde se guardan los datos de las proteínas ya obtenidas anteriormente por la 
aplicación, esto se realizó con el fin de disminuir los tiempos de predicción en 
dichas proteínas. Con respecto al formato de la secuencia se realizan diferentes 
validaciones para obtener un formato específico de esta. Es así que utilizando 
tecnología AJAX se envía una petición al servidor PHP, en este servidor se evalúa 
el tipo de llamado realizado y este evalúa en una base de datos MYSQL si la 
proteína ya existe o ha sido obtenida  anteriormente, si la proteína ingresada 
existe se toman los datos de la información de la predicción deseada desde la 
base de datos.  
Continuando con el proceso para el desarrollo de esta aplicación, si la proteína no 
existe en la base de datos se notifica a la interfaz web y se procede a realizar el 
proceso de predicción mediante el uso del método de homología. En la figura 4 se 
observa el diagrama de flujo para validar la existencia de la secuencia de proteína 
en la base de datos. 
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Figura 4. Validación si la proteína a predecir existe en la base de datos del 
aplicativo Web. 
Método de homología. 
Para la predicción por el método de homología la interfaz web realiza un llamado 
al servidor PHP, este se comunica mediante el uso de la función EXEC con un 
algoritmo realizado con el framework PHANTOMJS. Este algoritmo se encarga de 
ingresar al servidor PSIBLAST y obtener los resultados del mismo. La función que 
realiza el servidor web PSIBLAST es usada para buscar posibles secuencias 
homólogas. Este programa primero realiza un alineamiento entre las diferentes 
secuencias obtenidas, posteriormente realiza una matriz estándar para calificar los 
alineamientos realizados. De las secuencias obtenidas en este alineamiento, el 
programa genera una nueva matriz de sustitución, basándose en las frecuencias 
de los aminoácidos de las secuencias obtenidas en los alineamientos. Usa esta 
nueva matriz para realizar otro alineamiento. Esto permite en general encontrar 
nuevos alineamientos, que son usados para calcular una nueva matriz. El proceso 
se repite tantas veces como el usuario lo indique, o hasta que ya no se encuentran 
nuevos alineamientos [14]. Este servidor entrega como resultados un conjunto de 
secuencias cercanas de acuerdo a los criterios del servidor con la proteína 
objetivo. También se obtiene la cadena de aminoácidos en formato FASTA de la 
secuencia más cercana y el alineamiento entre la secuencia objetivo y la cercana. 
Este último algoritmo retorna los resultados al servidor PHP y este a su vez 
retorna este resultado a la interfaz WEB para su visualización. 
 
Con los resultados anteriormente obtenidos se procede a hacer uso del servidor 
CLUSTAL-OMEGA, el cual es un programa de alineamiento de múltiples 
secuencias que utiliza arboles de guía y técnicas de perfil HMM para generar 
alineaciones entre diferentes secuencias [15]. Haciendo uso de la misma 
metodología entradas salidas descrita anteriormente, es decir, petición al servidor, 
procesamiento de la información, ejecución de algoritmos PHANTOMJS y 
devolución de resultados, el algoritmo de procesamiento accede al servidor 
CLUSTAL-OMEGA y únicamente obtiene los resultados arrojados por el mismo. El 
resultado arrojado por CLUSTAL-OMEGA, consiste en el alineamiento realizado 
entre la secuencia objetivo y la secuencia más cercana entregada por el servidor 
PSIBLAST, a pesar de que este último entrega también una alineación de 
estructuras su formato no es adecuado para el proceso de predicción por esto es 
necesario el uso de CLUSTAL-OMEGA. 
 
A partir del alineamiento realizado por el servidor CLUSTAL-OMEGA,  se procede 
a acceder al servidor SWISS-MODEL [16]. Desde la interfaz web se envían los 
resultados del alineamiento anteriormente obtenido para realizar la predicción de 
su estructura terciaria. En este servidor se debe tener en cuenta que si la 
secuencia más cercana obtenida no existe en la base de datos del SWISS-
MODEL, la predicción no podrá ser realizada con el alineamiento obtenido por 
medio del CLUSTAL-OMEGA, en este caso solo se evalúa la predicción de la 
secuencia objetivo. Posteriormente siendo que se obtengan los resultados del 
servidor SWISS-MODEL por medio de las secuencias alineadas o la secuencia 
objetivo, este devolverá como resultado diferentes modelos de la estructura 
tridimensional obtenida, set de referencia, el estimado de calidad local y el 
porcentaje de acierto del modelo construido según SWISS-MODEL, es importante 
destacar que una predicción no se valida por un porcentaje de acierto determinado 
o un valor especifico sino por los mismos criterios de cada servidor. Con la 
obtención de este resultado se termina el proceso de predicción por el método de 
homología. 
 
En la figura 5 se muestra el diagrama de flujo de los pasos a realizar para la 
obtención del modelo tridimensional a partir de la secuencia de aminoácidos por 
medio del modelado por homología. 
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Figura 5. Diagrama de flujo para el modelado por homología. 
En la figura 6 se muestran los diagramas de flujos de los pasos realizados por los 
algoritmos para la obtención del modelo tridimensional por el método de 
homología. 
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Figura 6. Diagramas de flujo de los pasos realizados para el modelado por 
homología. 
Método AB-INITIO I-TASSER. 
Desde la interfaz web se envía información al servidor I-TASSER, en el cual se 
determina si se encuentra una predicción en cola o este está disponible para una 
nueva predicción, esto se realizó debido a que este servidor solo deja realizar una 
predicción al tiempo por dirección IP. Si el servidor está disponible se envía el 
pedido de la predicción de la proteína objetivo, este responde con el código de 
trabajo para esta predicción. Este resultado es enviado a la interfaz y este a su vez 
hace un llamado al servidor PHP para que revise cada cierto intervalo de tiempo, 
definido en 30 minutos, el correo de resultados dispuesto para la aplicación, esto 
se debe a que el resultado de I-TASSER es enviado por correo electrónico.  
 
La función que realiza el I-TASSER  es generar automáticamente las predicciones 
de alta calidad de la estructura 3D y la función biológica de las moléculas de 
proteína a partir de sus secuencias de aminoácidos. El servidor I-TASSER es un 
banco de trabajo on-line de alta resolución de modelado de la estructura y función 
de proteínas. Dada una secuencia de la proteína, una salida típica del servidor I-
TASSER incluye la predicción de estructura secundaria, prevé la accesibilidad 
solvente de cada residuo, las proteínas homólogas de plantilla de detectado por 
roscado y alineaciones de la estructura, modelos estructurales terciarios, 
estructuras funcionales para la clasificación de las enzimas, los términos de 
ontología de genes y la proteína ligando sitios de unión. Todas las previsiones 
están marcadas con una puntuación de confianza que cuenta la precisión de la 
predicción sin conocer los datos experimentales. Para facilitar las solicitudes 
especiales de los usuarios finales, el servidor proporciona canales para aceptar 
especificaciones del usuario acerca de la distancia y el mapa de contacto de los 
residuos, además también permite al usuario especificar cualquier proteína como 
plantilla, o excluir a cualquier plantilla  de proteínas durante las simulaciones de la 
estructura de montaje. Para su mayor entendimiento por favor dirigirse a la 
referencia [17]. 
Retomando la obtención de los resultados, cada media hora haciendo uso de la 
función IMAP de PHP y de los algoritmos realizados, se verifica la existencia de 
los resultados. Si los resultados existen, se retorna la información de los mismos a 
la interfaz web, si estos no existen se esperará 30 minutos para realizar de nuevo 
el proceso. Este servidor entrega como resultado varios modelos tridimensionales 
obtenidos a partir de la secuencia de aminoácidos objetivo con su respectico C-
score, donde este C-score es una medida de confianza para la estimación de la 
calidad de los modelos realizados por el I-TASSER, esta medida se encuentra 
entre el intervalo de [-5, 2], lo que significa que si el valor es mayor el modelo tiene 
un alto grado de confianza. También este servidor hace entrega de la estructura 
secundaria y de una gráfica por modelo donde se puede observar el número de 
residuos y la distancia estimada que existe entre cada residuo. 
Obtener respuesta 
por correo
Nuevo correo 
recibido?
Abrir Correo y 
obtener enlace.
SI
A’←””
NO
Obtener resultado
A’←RESULTADOA
RETORNO
Evaluar la secuencia 
en la BD.
Prediccion en 
proceso
SI
MODELADO 
AB-INITIO
A’==””?
SI
Insertar secuencia 
en el servidor I-
TASSER
NO
Obtener numero de 
serie de la 
predicción
Pasaron 30 
minutos?
NO
SI
Obtener 
Respuesta por 
Correo
A’←””
RETORNO
NO
SI
VISUALIZAR A’
NO
 
Figura 7. Diagrama de flujo para el modelado tridimensional por AB-Initio. 
En la figura 7 se muestra el diagrama de flujo de los pasos a realizar para la 
obtención del modelo tridimensional a partir de la secuencia de aminoácidos por 
medio del modelado AB-Initio. 
 
Método predicción 2D JPRED4. 
Mediante la interfaz web se envía la secuencia de aminoácidos en formato FASTA 
al servidor web JPRED4. Posteriormente se procede a validar la finalización de la 
creación de los resultados para así obtener los datos de la estructura secundaria 
de la proteína objetivo. Si los datos son obtenidos, estos se envían a la interfaz 
web para su respectiva visualización. Este modelo entrega como resultado la 
secuencia objetiva y diferentes anotaciones como son: 
 Lupas_21, Lupas_14, Lupas_28: son predicciones en espiral de la 
secuencia. Estos son predicciones binarias para cada ubicación. 
 JNETSOL25, JNETSOL5, JNETSOL0: Son predicciones solventes de 
accesibilidad - predicciones binarias de 25%, 5% o 0% de solvente de 
accesibilidad. 
 JNetPRED Es la predicción de consenso, donde la predicción de consenso 
se calcula mediante la predicción de cada método, cada posición y se toma 
el estado más popular. – las hélices están marcados como tubos rojos y las 
hojas como flechas de color verde oscuro, este es el resultado que se toma 
como resultado final del servidor. 
 JNetCONF Es la estimación de la confianza para la predicción. Los valores 
altos significan una alta confianza.  
 JNetHMM predicción basada en los modelos ocultos de Markov (HMM). 
Este modelo se visualiza como una máquina de estados finitos, donde 
genera una secuencia de proteína de aminoácidos a medida que avanza a 
través de una serie de estados. Cada estado tiene una mesa de  
probabilidades de emisión de aminoácidos similares a los descritos en un 
modelo de perfil. También hay probabilidades de transición para pasar de 
un estado a otro. [18] - hélices están marcados como tubos rojos y hojas 
como flechas de color verde oscuro. 
 JNETPSSM predicción basada PSSM. Un PSSM, o matriz de posición 
específica de puntuación, es un tipo de matriz de puntuación utilizado en 
búsquedas en la que las puntuaciones de sustitución de aminoácidos se 
dan por separado para cada posición en una alineación de proteínas en 
múltiples secuencias. [19] - hélices están marcados como tubos rojos y 
hojas como flechas de color verde oscuro. 
 JNETJURY A '*' en esta anotación indica que el JNETJURY se invocó para 
racionalizar significativamente diferentes predicciones primarias. 
 
En la figura 8 se observa el diagrama de flujo de los pasos a realizar para la 
obtención del modelo secundario a partir de la secuencia de aminoácidos por 
medio del modelado JPRED4. 
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Figura 8.  Diagrama de flujo para el modelado secundario por JPRED4. 
 
 
5. ANÁLISIS Y RESULTADOS. 
 
En este capítulo se describirán y analizaran los resultados obtenidos una vez 
seguida la metodología del capítulo anterior. 
 
Una vez almacenado y configurado el aplicativo web sobre un servidor local 
Windows, en este caso un computador marca HP con 4GB de memoria RAM, 
500GB de disco duro, procesador Intel Core i7 de 2.13GHz y con sistema 
operativo Windows 7 Home Premium Service Pack 1 de 64 bit se procede a 
inicializar el servidor. Para su correcto funcionamiento se inicia el aplicativo 
XAMPP, seleccionando los módulos de APACHE y MySQL. 
 
 
Figura 9. Ejecución XAMPP. 
 
Al dar inicio a los módulos antes mencionados del XAMPP, se procede a dirigirse 
a un navegador Web para la ejecución del aplicativo web. Para su ejecución se 
abre la ubicación donde están almacenados todos los algoritmos realizados para 
la predicción, esta ubicación puede estar determinada por una url local o un 
dominio. Como en este caso el aplicativo se encuentra almacenado en un 
computador portátil, el cual sirve como servidor local la dirección de URL es 
http://localhost/predictorestructuras/web/ 
 
Figura 10. Inicio del Aplicativo WEB 
 
Al ingresar al aplicativo se procede a insertar la secuencia de aminoácidos en 
formato FASTA. También se selecciona que tipo de modelo para la predicción de 
proteínas se desea realizar (Homología, Ab-Initio, Estructura Secundaria). 
Después de realizado lo anterior se procede a hacer click sobre el botón Predecir, 
de esta forma se inicia la ejecución de los diferentes algoritmos necesarios para la 
predicción seleccionada. 
 
5.1. Pruebas. 
 
5.1.1. Primera Prueba 
Para la primera prueba se utilizó la secuencia de aminoácidos de la proteína 
Polifenoloxidasa del lulo la cual  se encuentra en su formato FASTA. Esta 
secuencia fue obtenida con ayuda del centro de biología molecular (Cenbiotep), el 
cual pertenece a la Universidad Tecnológica de Pereira. Se utiliza esta secuencia 
de proteína debido al interés del centro de biología molecular en la misma y la 
poca información que existe sobre dicha proteína,  esto es debido a que el lulo 
solo es importante en la zona andina y  no se le ha dado mucha relevancia  al 
mejoramiento de defectos en la fruta por medio de la modificación  genética. Con 
esta aplicación se busca ayudar en la obtención de información para eliminar el 
pardeamiento  de la fruta, además de brindar una herramienta que pueda predecir 
cualquier estructura de proteína. 
 
Figura 11. Secuencia de aminoácidos de la polifenoloxidasa del lulo en 
formato FASTA. 
 
Obtenida la secuencia esta se inserta en el campo donde la aplicación la requiere 
y se procede  a seleccionar que tipo de predicción se desea realizar. En este caso 
se seleccionaron las tres opciones  (HOMOLOGIA 3D, AB INITIO 3D, JPRED 2D)  
para obtener los resultados de esta secuencia en los tres modelos diferentes. Se 
procedió a dar click sobre el botón predecir para la obtención de los resultados. El 
tiempo para la obtención de estos resultados puede llegar a ser muy variable, esto 
depende en muchos casos del tamaño de la secuencia de aminoácidos insertada, 
también se debe tener en cuenta que los servidores a los que se tiene acceso 
pueden llegar a tener colas de espera, lo cual hace que el tiempo de respuesta 
sea mucho mayor. Por lo tanto no se tienen tiempos de respuestas determinados. 
 
Modelado por Homología. 
Después de la espera de alrededor de 5 minutos se obtuvieron los resultados de la 
secuencia de aminoácidos por medio de este modelado. Los resultados obtenidos 
por medio de este modelado se dividen en tres partes importantes, como lo son: 
PSIBLAST, CLUSTAL-OMEGA y SWISS-MODEL.  
 
El servidor web PSIBLAST, arrojó como resultados la secuencia más cercana 
obtenida  con respecto a la secuencia insertada. 
 
Figura 12. Secuencia objetivo, secuencia más cercana a la secuencia 
objetivo. 
 
Otros resultados de suma importancia para el entendimiento de la proteína 
arrojados por el PSIBLAST son el alineamiento entre la secuencia insertada y la 
secuencia más cercana. Este alineamiento es de gran importancia, debido a que 
se puede visualizar que zonas son idénticas o tienen similitud. Por ultimo este 
servidor da como resultado una tabla de secuencias de proteínas más cercanas. 
En esta tabla se muestra el nombre de las secuencias, el puntaje máximo de 
similitud con la secuencia objetivo, entre otros datos importantes. 
Figura 13. Alineamiento entre secuencia objetivo-secuencia más cercana. 
  
Figura 14. Tabla de proteínas más cercanas. 
En la figura 14 se observan las 10 secuencias más cercanas a la secuencia 
objetivo. Si se desea aumentar la visualización de secuencias en la tabla, se debe 
proceder a hacer click sobre el icono que se encuentra en la parte superior 
derecha de la tabla, el cual tiene una forma redonda y un signo “+”. Al hacer click 
sobre este icono se obtendrán las 100 secuencias más cercanas. También se 
puede observar  en esta figura el valor de identidad de cada secuencia de 
aminoácidos con respecto a la secuencia objetivo, con esta secuencia este valor 
es un poco bajo, esto se debe a la información inexistente acerca del lulo. En este 
caso la secuencia más cercana obtenida con más alto valor de puntaje  es de la 
polifenoloxidasa de la Solanum melongena o más conocida como la berenjena. Es 
importante destacar que el valor de identidad solo define el porcentaje de 
aminoácidos que contiene la secuencia homologa  con respecto  a la secuencia 
objetivo. Para determinar la mejor predicción lo que realmente importa es el 
puntaje máximo siendo este quien define la mejor secuencia a  utilizar, pues la 
homología no solo se da por la similitud de caracteres sino también por otros 
factores como la distancia entre residuos. 
 
Continuando con el proceso, el servidor CLUSTAL OMEGA entrega como 
resultado el alineamiento para su posterior utilización en el servidor SWISS-
MODEL. En la figura 15 se muestra el alineamiento. Para este caso hay cuatro 
tipos de símbolos que puede arrojar el alineamiento: 
 * - indica las posiciones que contienen un único residuo totalmente 
conservado. 
 : - indica que los residuos comparten propiedades fuertemente similares. 
 . – indica que los residuos compartes propiedades débilmente similares. 
 - Indican que los residuos no comparten ninguna propiedad. 
 Figura 15. Alineamiento con CLUSTAL-OMEGA 
 Para terminar con el modelado por homología, se obtuvo la respuesta del servidor 
SWISS-MODEL, el cual entrega como resultados el estimado de calidad local 
que es una propiedad de alineación de la secuencia objetivo, lo que esto indica es 
que a cada residuo se le asigna una puntuación de fiabilidad entre 0 y 1 el cual 
describe la similitud esperada para la secuencia objetivo [20], set de referencia el 
cual es una estimación de calidad de un modelo comparándolo con secuencias 
que tengan conocidas su estructura por medio de la cristalografía de rayos x [21], 
modelo construido y el porcentaje de acierto del modelo construido. Para 
este alineamiento entre las secuencias de aminoácidos este servidor entregó 3 
modelos construidos. 
 
 
Figura 16. Modelo tridimensional N°1 de la secuencia de aminoácidos de la 
polifenoloxidasa del lulo. 
 Figura 17. Modelo tridimensional N°1 estimado de calidad local de la 
secuencia de aminoácidos de la polifenoloxidasa del lulo. 
 
 
Figura 18. Modelo tridimensional N°1 set de referencia de la secuencia de 
aminoácidos de la polifenoloxidasa del lulo. 
 
 Figura 19. Modelo tridimensional N°1 modelo construido de la secuencia de 
aminoácidos de la polifenoloxidasa del lulo. 
 
Figura 20. Modelo tridimensional N°2 de la secuencia de aminoácidos de la 
polifenoloxidasa del lulo. 
 Figura 21. Modelo tridimensional N°2 estimado de calidad local de la 
secuencia de aminoácidos de la polifenoloxidasa del lulo. 
 
Figura 22. Modelo tridimensional N°2 set de referencia de la secuencia de 
aminoácidos de la polifenoloxidasa del lulo. 
 Figura 23. Modelo tridimensional N°2 modelo construido de la secuencia de 
aminoácidos de la polifenoloxidasa del lulo. 
 
Figura 24. Modelo tridimensional N°3 de la secuencia de aminoácidos de la 
polifenoloxidasa del lulo. 
 Figura 25. Modelo tridimensional N°3 estimado de calidad local de la 
secuencia de aminoácidos de la polifenoloxidasa del lulo. 
 
Figura 26. Modelo tridimensional N°3 set de referencia de la secuencia de 
aminoácidos de la polifenoloxidasa del lulo. 
 Figura 27. Modelo tridimensional N°3 modelo construido de la secuencia de 
aminoácidos de la polifenoloxidasa del lulo. 
Como se puede observar en los tres modelos tridimensionales construidos a partir 
de su alineamiento, se puede concluir que los modelos obtenidos tienen un bajo 
porcentaje de acierto, el máximo porcentaje de acierto entregado por este servidor 
es del 39.81%, esto se debe a como la secuencia objetivo es decir la secuencia de 
la proteína polifenoloxidasa del lulo no tiene una secuencia con altos índices de 
homología  además de que la información de esta es casi nula, por lo tanto el 
servidor ejecuta el algoritmo de modelado con la secuencia con más alta 
homogeneidad posible aunque esta cuente con una secuencia significantemente 
diferente. Por esta razón el porcentaje de acierto es bajo. 
 
La aplicación de predicción de proteínas cuenta con un botón llamado descargar 
modelo, este botón lo que permite es ejecutar la descarga del modelo construido. 
Este modelo se descarga en formato .pdb. Esto se realizó con el fin de la 
utilización de este modelo tridimensional en aplicativos como JMOL para su 
posterior estudio. El aplicativo  permite una mayor interacción, desplazamientos en 
3D, entre otros diferentes intereses para el área de la Bioinformática tales como 
observar los ligamentos de hidrogeno. 
 
Figura 28. Modelo tridimensional N°1 en JMOL de la secuencia de 
aminoácidos de la polifenoloxidasa del lulo. 
Modelado AB-Initio. 
La obtención de la respuesta del servidor que realiza este modelado, se puede 
llegar a demorar dependiendo de la cola de trabajos pendientes que existan en 
este servidor. Los tiempos de respuesta son demasiados variables.  
 
Este tipo de modelado entrega como resultado los modelos más cercanos con su 
respectivo C-score. También este servidor hace entrega de la estructura 
secundaria y la gráfica donde se puede observar el número de residuos y la 
distancia estimada. Con la estructura secundaria se puede visualizar cuando un 
residuo presenta la característica de ser una Hélice (H), Hebra(S) o Espiral(C). En 
cuanto a la gráfica obtenida se visualiza, que el valor medio obtenido es muy alto, 
por esta razón el modelo tridimensional construido a partir de la secuencia de 
aminoácidos de la polifenoloxidasa del lulo tiende a dar valores de confianza o C-
score muy altos. 
 Figura 29. Estructura secundaria obtenido con I-TASSER de la secuencia de 
aminoácidos de la polifenoloxidasa del lulo. 
 
Figura 30. Modelo tridimensional I-Tasser N°1 de la secuencia de 
aminoácidos de la polifenoloxidasa del lulo. 
 
Figura 31. Modelo tridimensional I-Tasser N°2 de la secuencia de 
aminoácidos de la polifenoloxidasa del lulo. 
Figura 32. Modelo tridimensional I-Tasser N°3 de la secuencia de 
aminoácidos de la polifenoloxidasa del lulo. 
 
Figura 33. Modelo tridimensional I-Tasser N°4 de la secuencia de 
aminoácidos de la polifenoloxidasa del lulo. 
 
Figura 34. Modelo tridimensional I-Tasser N°5 de la secuencia de 
aminoácidos de la polifenoloxidasa del lulo. 
 
Observando las figuras anteriores se puede concluir que el modelo con más índice 
de confianza en la predicción o con más alto C-score es el modelo número 1. En 
este se visualiza que los valores de distancia estimada entre los aminoacidos no 
son tan variables como se observa en los demás modelos tridimensionales y su 
valor medio que se encuentra en aproximadamente 6 angstrom es bueno, esto se 
debe a que entre menor sea el valor medio de la distancia  entre residuos la 
predicción es mucho mejor, también esto se debe en que la distancia entre 
aminoácidos de una proteína descubierta se encuentra alrededor entre 2.5 Å y 3.5 
Å
2. Igual que en el modelado por homología, en este modelo también se tiene un 
botón para descargar el modelo el cual suple la misma necesidad antes 
mencionada. En la siguiente figura se visualizara el modelo tridimensional N°1 
realizado por I-Tasser en la herramienta JMOL desde un punto de vista diferente. 
 
Aunque la principal funcionalidad del servidor I-Tasser radica en la obtención de 
las estructuras terciarias de una proteína también se cuenta con la estructura 
secundaria como un dato fundamental para el análisis y estudio de la proteína 
objetivo. 
 
                                                          
2
 http://www.biorom.uma.es/contenido/av_bma/apuntes/t5/t5.htm. 
 Figura 35. Modelo tridimensional I-Tasser N°1 con JMOL de la secuencia de 
aminoácidos de la polifenoloxidasa del lulo. 
 
Modelado 2D JPRED4. 
 
Con este modelado se obtiene la estructura 2D a partir una secuencia de 
aminoácidos, con el motivo de conocer la composición que cada residuo cumple 
sobre una secuencia. En este caso este servidor web entrega como respuesta lo 
que se observa en la figura 36. 
 Figura 36. Modelo estructura secundaria JPRED4 de la secuencia de 
aminoácidos de la polifenoloxidasa del lulo. 
 
En la figura anterior solo se puede observar una parte de la secuencia objetivo 
debido a la cantidad de aminoácidos que contiene. En esta imagen se observa 
alrededor de solo 90 aminoácidos. En este segmento se observa que la 
característica JNETCONF, la cual muestra que la estimación de confianza en la 
predicción realizada es relativamente muy buena ya que mantiene una confianza 
de alrededor del 70%.  
 
En las  figura 12, 29 y 36 se observan un signo de pregunta y un icono 
desplegable alrededor cada título del modelo. El signo de pregunta es utilizado 
para dar información acerca de los servidores utilizados en la predicción de este 
modelo, mientras el icono desplegable permite ocultar las secciones homología, 
ab initio y jpred. 
 
 
 
 
Validación de resultados. 
 
Con el fin de tener una referencia en cuanto al acierto de los resultados  arrojados 
por la aplicación desarrollada se procede a  validar los mismos con la información 
existente en la base de datos del national center of bio informatics (NCBI) y del 
protein data bank (PDB) comparando los mismos con los datos de una estructura 
determinada en laboratorio,  sin embargo siendo inexistente una estructura 
terciaria conocida para la proteína polifenoloxidasa del lulo es imposible tener 
datos de comparación para la misma, por esta razón se realizó una segunda 
prueba con el objetivo de tomar una de las proteínas más conocidas  a nivel 
mundial como lo es la hemoglobina específicamente una porción de la misma 
presente en los humanos la proteína hemoglobin beta, partial [Homo sapiens]. 
 
5.1.2. Segunda Prueba. 
Para esta prueba se utiliza la secuencia de aminoacidos de la proteína hemoglobin 
beta, partial [Homo sapiens], esta secuencia se obtuvo de la NCBI en su formato 
FASTA. Esta secuencia es solo una parte pequeña de la proteína Hemoglobina. 
Se utilizó esta secuencia de aminoácidos para observar el funcionamiento de los 
diferentes servidores utilizados en la aplicación web con una secuencia con más 
información presente en la web con respecto a la secuencia anterior. 
 
Figura 37. Secuencia de aminoácidos de la hemoglobina beta en formato 
FASTA. 
 
Se insertó la secuencia de aminoacidos en el campo que la requiere como se 
muestra en la figura 38, posteriormente se seleccionaron las tres opciones de 
predicción   para predecir este secuencia. Finalmente se hizo click en el botón 
predecir para la obtención de los resultados. 
 Figura 38. Inserción de la secuencia y selección de los métodos a utilizar en 
el aplicativo. 
 
Al tener disponible esta secuencia para su utilización en el aplicativo web, se 
procede a observar los resultados arrojados que se obtuvieron por medio de los 
diferentes tipos de modelado presentes en la aplicación. También esta secuencia 
al tener alrededor de 30 aminoácidos presenta tiempos de respuesta relativamente 
cortos con respecto a la prueba anterior, se pasó de esperar alrededor 20 minutos 
para la prueba anterior, a esperar tan solo 8 minutos para esta prueba. 
 
Modelado por Homología. 
Los resultados obtenidos por medio del aplicativo web PSIBLAST se pueden 
observar en las siguientes figuras, posteriormente se explicarán los resultados que 
se obtuvieron. 
 
Figura 39. Secuencia objetivo, secuencia más cercana a la secuencia 
objetivo. 
 Figura 40. Tabla de proteínas más cercanas. 
 
La figura 40 contiene las 10 secuencias cercanas a la secuencia objetivo. Si se 
desea aumentar la visualización de secuencias en la tabla, se debe proceder a 
hacer click sobre el icono que se encuentra en la parte superior derecha de la 
tabla, el cual tiene una forma redonda y un signo “+”. Al hacer  click sobre icono se 
obtendrán las 100 secuencias más cercanas. También se observa en esta figura el 
valor de identidad de cada secuencia de aminoácidos con respecto a la secuencia 
objetivo. En comparación con la secuencia de la prueba anterior, se puede 
visualizar que el valor de identidad es el máximo permitido, esto se debe a que la 
secuencia de aminoacidos utilizados en la prueba 2 pertenece a una proteína ya 
conocida por lo cual la predicción debe ser del 100%, esto lo evaluaremos en la 
validación de resultados. 
 
A continuación se observa el alineamiento entre la secuencia objetivo y la 
secuencia más cercana, como la secuencia objetivo y la más cercana tienen una 
similitud del 100%, el resultado del alineamiento con el servidor CLUSTAL-
OMEGA indica que todas  las posiciones contienen un único residuo totalmente 
conservado. 
 Figura 41. Alineamiento con CLUSTAL-OMEGA. 
 
Para finalizar con el modelado por homología, el aplicativo inserta el resultado de 
la figura 42 en el servidor SWISS-MODEL, el cual entrega como resultado el 
estimado de calidad local, set de referencia, modelo construido y el porcentaje de 
acierto del modelo construido. Para este alineamiento entre las secuencias de 
aminoácidos este servidor entrego solo un modelo construido. 
 
Figura 42. Modelo tridimensional SWISS-MODEL de la secuencia de 
aminoácidos de la hemoglobina beta. 
 Figura 43. Modelo tridimensional SWISS-MODEL, modelo construido de la 
secuencia de aminoácidos de la hemoglobina beta. 
 
Figura 44. Modelo tridimensional SWISS-MODEL set de referencia de la 
secuencia de aminoácidos de la hemoglobina beta. 
 Figura 45. Modelo tridimensional SWISS-MODEL, estimado de calidad local 
de la secuencia de aminoácidos de la hemoglobina beta. 
 
Como se observa en el modelo tridimensional construido a partir de su 
alineamiento, se concluye que el porcentaje de acierto es del 100%, este 
porcentaje es alto debido a la alta información que se conoce acerca de esta 
secuencia de aminoácidos. También se observa que el estimado de calidad local 
no sufre demasiada variabilidad como en los modelos tridimensionales del SWISS-
MODEL en la prueba anterior.  
 
Al descargar el modelo tridimensional dando click sobre el botón y utilizando el 
aplicativo JMOL se puede observar este modelo en diferentes desplazamientos. 
 Figura 46. Modelo tridimensional SWISS-MODEL en JMOL de la secuencia de 
aminoácidos de la hemoglobina beta. 
 
 
Modelado AB-Initio. 
Para la obtención de los resultados por medio del servidor web I-TASSER, el 
tiempo de respuesta fue de alrededor de tan solo 5 minutos, esto es debido a su 
poca cantidad de aminoácidos, que para esta secuencia es de tan solo de 30 
caracteres, sin embargo en algunas ocasiones debido a la cola de espera puede 
tomar mucho más tiempo. En la figura 47 se visualiza la estructura secundaria de 
la cual se puede concluir que esta secuencia solo contiene dos hélices y tres 
enlaces. Por lo tanto se puede concluir que el modelo tridimensional como se 
muestra en la figura 46 si es el correcto debido a que este presenta las mismas 
características que son dos hélices las cuales se encuentran en color morado y 
tres enlaces que son los de color blanco y azul. 
 Figura 47. Estructura secundaria obtenido con I-TASSER de la secuencia de 
aminoácidos de la hemoglobina beta. 
 
 
Figura 48. Modelo tridimensional I-Tasser N°1 de la secuencia de 
aminoácidos de la hemoglobina beta. 
 
Figura 49. Modelo tridimensional I-Tasser N°2 de la secuencia de 
aminoácidos de la hemoglobina beta. 
 
Figura 50. Modelo tridimensional I-Tasser N°3 de la secuencia de 
aminoácidos de la hemoglobina beta. 
 
Figura 51. Modelo tridimensional I-Tasser N°4 de la secuencia de 
aminoácidos de la hemoglobina beta. 
Figura 52. Modelo tridimensional I-Tasser N°5 de la secuencia de 
aminoácidos de la hemoglobina beta. 
 
Observando los cinco modelos obtenidos por el método de Ab-Initio se concluye 
que el modelo uno siempre será el más acertado y con más alto índice de 
confianza en la predicción. Observando las figuras 30 y 48 se analiza que los 
datos entregados en la prueba dos tienes más altos índices de validez, esto se 
puede ver reflejado en la distancia estimada, donde para la prueba 2 su 
variabilidad es casi nula exceptuando algunos picos. También se puede observar 
que el valor medio o la distancia entre residuos es mucho menor debido a que en 
la primera prueba se tenía un distancia de seis angstrom mientras que en la 
segunda prueba se obtuvo un distancia entre residuos de dos angstrom , lo cual 
es beneficio para posteriores análisis biológicos. 
 
Posteriormente de la obtención de la respuesta por Ab-Initio, se descarga el 
modelo tridimensional N°1 para su posterior visualización por medio del aplicativo 
JMOL. Esta visualización la podemos observar en la figura 53. 
 Figura 53. Modelo tridimensional I-Tasser N°1 con JMOL de la secuencia de 
aminoácidos de la hemoglobina beta. 
 
Modelado 2D JPRED4. 
 
Con este modelado se obtiene la estructura 2D a partir una secuencia de 
aminoácidos, con el motivo de conocer la composición que cada residuo cumple 
sobre una secuencia. En este caso este servidor web entrega como respuesta lo 
que se observa en la figura 54. 
 Figura 54. Modelo estructura secundaria JPRED4 de la secuencia de 
aminoácidos de la hemoglobina beta. 
 
En la figura anterior se visualiza la secuencia de aminoacidos completa en la parte 
superior. En esta figura se observa que la característica JNETHMM, la cual 
muestra que tipo de residuo es una hélice o una hoja o es indefinido, se puede 
observar que tiene una gran similitud con la figura 47. Esto se debe a que los dos 
resultados tienen la misma cantidad de hélices y se encuentran entre los mismos 
intervalos de residuos, sin embargo el resultado ponderado jnetpred presenta una 
configuración un poco diferente, esto se evaluara en la validación de resultados. 
También de la figura anterior se observa la característica JNETCONF, la cual 
muestra que la estimación de confianza en la predicción realizada es elativamente 
muy buena ya que contiene una confianza del 62.3%. 
Validación de resultados. 
 
Para validar los resultados obtenidos mediante la aplicación realizada, se procede 
a  comparar los resultados obtenidos mediante su uso  con los datos existentes en 
las bases de datos del protein data bank (PDB) y del national center of bio 
informatics (NCBI) para la secuencia de proteína de esta prueba. 
 
Con el fin de evaluar la estructura utilizada en la prueba, determinada como 
hemoglobin beta, partial [Homo sapiens] (proteína objetivo) se define la proteína 
que en su secuencia de aminoácidos presenta las mismas características y que ha 
sido evaluada experimentalmente. Debido  a que la secuencia utilizada es una 
fracción de la secuencia completa de la proteína de la hemoglobina, se comparan 
los resultados con los datos de la  secuencia de proteína determinada como deoxy 
recombinant human hemoglobin (proteína de referencia) obtenida mediante 
difracción de rayos x que se encuentra en la base de datos PDB. Se evaluara 
hasta el residuo 30 que consta de la misma secuencia determinada para esta 
prueba. 
 
En la figura 55 y 56 se puede observar el alineamiento que realiza el PDB de 
acuerdo a la proteína objetivo y la secuencia de la proteína de referencia y el 
alineamiento que realiza la base de datos del NCBI. 
 
 
Figura 55. Alineamiento de la secuencia objetivo en el PDB. 
 Figura 56. Alineamiento de la secuencia objetivo en la NCBI. 
 
Como se puede observar en las figuras anteriores la proteína objetivo y la proteína 
de referencia son 100% idénticas del residuo 1 al residuo 30, por lo cual  la 
proteína de referencia presenta las características adecuadas para validar los 
resultados de esta prueba, además se puede observar que los datos de la 
alineación obtenida mediante el método de homología por la aplicación son 
correctos de acuerdo a la alineación proteína objetivo- proteína cercana. 
 
Para la estructura secundaria de la proteína de referencia, el PDB  arroja lo que se 
muestra en la figura 57. 
 
 
Figura 57. Estructura secundaria de la proteína de referencia en el PDB. 
 
 
Este resultado indica que la estructura secundaria  obtenida de forma experimental 
presenta el mismo comportamiento determinado por el servidor JPRED4 en su 
característica JNETPRED de la figura 54 hasta el residuo 30, esto  indica un 100% 
de  acierto de la herramienta de predicción de estructuras de proteínas con 
respecto a los resultados presentes en la base de datos del PDB. 
 
La figura 58 muestra el resultado obtenido desde la base de datos PDB para la 
proteína de referencia en su estructura terciaria  
 
 
Figura 58. Alineamiento de la secuencia objetivo en el PDB. 
 
De acuerdo a la figura anterior se puede determinar  que la estructura terciaria de 
la proteína objetivo es  idéntica a la estructura obtenida mediante los métodos de 
homología y ab initio. En la imagen se puede observar la cadena de 30 
aminoácidos marcada en color rojo, de esta manera se puede concluir que los 
resultados arrojados por la aplicación desarrollada son correctos de acuerdo a la 
predicción obtenida y los resultados en la base de datos PDB y NCBI. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
6. CONCLUSIONES. 
 Las pruebas pertinentes de funcionalidad y conectividad del aplicativo web 
desarrollado fueron exitosas, evidenciando los resultados esperados en 
cuanto a conexión con las bases de datos, servidores de predicción y 
visualización de la información requerida. 
  Los resultados obtenidos por medio del aplicativo web con respecto a  los 
resultados entregados por bases de datos con información ya determinada 
como la base de datos NCBI (National Center for Biotechnology 
Information) y PDB (Protein Data Bank) fueron satisfactorios como 
predicciones adecuadas. 
 Los métodos de predicción de estructuras de proteínas presentan 
resultados muy diversos de acuerdo al tipo de estructura de proteínas a 
predecir. 
 Los porcentajes de acierto y puntajes de predicción dependen de la 
cantidad de información acerca de diferentes tipos de proteínas presentes 
en las bases de datos de proteínas. 
 Los algoritmos de automatización y de control del web driving presentaron 
tiempos de ejecución muy cortos por lo cual el tiempo de predicción 
depende en gran parte de la respuesta de los diferentes servidores de 
predicción. 
 Al almacenar la información generada por la predicción de diferentes tipos 
de proteínas en una base de datos se disminuyen considerablemente los 
tiempos de respuesta de la aplicación al predecir las proteínas ya 
determinadas, además de facilitar la recopilación de datos para su 
posterior uso. 
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